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１．はじめに 

 ProteinDF はガウス型基底関数を用いた密度汎

関数法に基づく大規模タンパク質の量子化学計

算ソフトウェアであり[1]、104 残基の金属タン

パク質シトクロム c の全電子計算に成功してい

る[2]。 

 しかしその処理速度にはまだ改良の余地が有

る。特に Kohn-Sham 行列と全エネルギーの計算

に必要な分子積分関与ルーチンは、100 残基程度

のタンパク質を計算する場合に全計算時間の約

半分を占めており計算律速となっている。 

 タンパク質の全電子計算は、タンパク質の基

礎過程や機能の解明に重要な役割を示すため、

これからますます需要が高まることが予想され

る。そこで本研究は、100 残基程度のタンパク質

全電子計算の律速である分子積分関与ルーチン

を、現在の計算機メモリ事情にあわせて高速化

することを目的とする。 

 

 

２．現在の ProteinDF 

 ProteinDF はオブジェクト指向言語 C++でコー

ディングされている。現バージョンの ProteinDF

では、Kohn-Sham 行列を求める DfFockmatrix ク

ラスと全エネルギーを求める DfTotalenergy ク

ラスにおいて、1 回ずつ 3 中心の分子積分計算を

行う DfEri クラスと DfOverlap クラスを共に呼

び出している。また分子軌道から全電子密度を

計算する DfDensityfitting クラスが 1 回 DfEri

を呼び出しており、合わせて 5 回分子積分計算

を行うクラスを呼び出している（図 1）。 

 ところが以下の式に示すように、分子積分部

は Kohn-Sham 行列計算と全エネルギー計算とで

共通部分が多い。それにも関わらず別々に分子

積分計算クラスを呼び出しているのは、Kohn-

Sham 行列と全エネルギーの計算では分子積分と

内積をとる展開係数が異なる（ γµ 、 γε ）ことに 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

より、これらを同時に計算するには多くのメモ

リが必要であるためである。 

 

(1) Kohn-Sham 行列作成式  

 
(2) 全エネルギー計算式 
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図1 現行ProteinDFにおける 

SCF処理の流れ

図2 高速化後ProteinDFにおける 

SCF処理の流れ
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３．高速化の手法 

 コンピュータの著しい発展により、以前に比

べて多量のメモリを利用できるようになってい

る。そこでこれまで不可能であった、分子積分

が関与する計算をあらかじめまとめて行い計算

回数を減少させる手法により、ProteinDF の高速

化を行った。 

 また、ProteinDF では SCF 繰り返し計算におい

て、1 回前の計算結果を利用するアップデート法

を採用している。分子積分を別々に計算する現

在の方法では、全エネルギーの計算にこれを用

いても高速化できないが、本方法ではアップデ

ート法を併用して高速化することが可能となり、

更なる高速化を図ることができた。 

 

３－１ 多中心分子積分クラスの追加 

 図 2 に 示 す よ う に 新 し い ク ラ ス

DfThreeindexintegrals を DfFockmatrix の前に

作成した。DfThreeindexintegrals は、DfEri と

DfOverlap を 呼 び 出 し 、 ∑
α

α αρ pq 、

∑
γ

γµ pqr および∑
γ

γε pqr の計算結果をフ

ァイルに出力する。そしてこの計算結果を利用

して Kohn-Sham 行列(1)と全エネルギー(2)とを

求める。 

 この変更によって、分子積分クラスの呼び出

し回数が現行の 3/5 回となりアップデート法を

併用すると 2倍程度の高速化が見込まれる。 

 

 本クラスでは SCF=1 のときに、Kohn-Sham 行列

作成のため、 

∑∑ +
γ

γ
α

α µαρ pqrpq  を 

全エネルギー計算のため、 

∑∑ +
γ

γ
α

α εαρ pqrpq  を計算する。 

 

SCF=i(>1)のときはそれぞれ、 
( ) ( )∑∑ ∆+∆

γ
γ

α
α µαρ pqrpq ii

 

( ) ( )∑∑ ∆+∆
γ

γ
α

α εαρ pqrpq ii
 

を計算する。ここで
( ) ( ) ( )1−−=∆ iii AAA であり(i)

は SCF 回数を示す。 

 

３－２ 関連クラスの変更 

 現行のアルゴリズムにおいて DfEri は

DfFockmatrix と DfTotalenergy において共通の

形で呼び出されている。よって、新クラス

DfThreeindexintegrals から DfEri を呼び出す場

合でも、DfEri クラスの変更はほとんど不要であ

った。 

 その一方で DfOverlap の場合は、Kohn-Sham 行

列計算と全エネルギー計算のそれぞれに必要な

展開係数が異なっていることより、各々の展開

係数と、その答えを返す各々の行列を引数とし

て一度に渡すように変更した。 

 

３－３ 使用メモリ 

 ３－２より、DfOverlap の計算をまとめて行う

場合には、Kohn-Sham 行列計算に必要なハーフ行

列と、全エネルギー計算に必要なハーフ行列が、

各々１つずつ必要である。また本クラスでは

DfEri と DfOverlap は別々に計算を行う。したが

って新しいクラスでは合計 1 個の行列分のメモ

リが確保できればよい。 

例えば 100 残基のタンパク質を計算する場合

には 10000 × 10000 の行列となり 800MB のメモ

リが必要である。 

 

 上記の理論に基づいて ProteinDF の高速化を

行った。実際にペプチド鎖の計算を行い、計算

時間を比較した結果について、本発表で詳細に

述べる。 
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